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gsas magsad A 4"p" va 4vpVci iKkili va Ugli birlasmalorin elextron
K 2 1 2 3

diagramlart ila, yani enerji baximindan wvaziatomlarin A™, B, C"", (A™-Ga,
In, B"-S, Se, Te; C"''F, Cl, Br, I) valent elextronlarinin enerjilorina gora fi-
ziki-kimyovi xassalarin alaqali dayismasi, elementlorin yerina géra funksional
astliiga gatirilmasi miiqayisali analizlo tadqiq edilmasidir.

ovvalki iglorde [1-5] iiclii xalkohalogenidlorin omsolo golmesi
mimrinliiyii, davamliligi, bir cox fiziki-kimyevi xassoleri onlarin
torkib kvaziatomlarinin valent elextronlarinin enerjisine goére, yeni
Cebigev amsallarina gore malum Kutolin [6, 7] {isuluna ssasen tedqiqi
naticeleri gosterilon elmi-ixtisasli adsbiyyatlarda nasr edilmisdir.

Bu istigametin inkisafi texlif olunan [1, 6] modelin kvazi-
atomlarin xondenslosmigs fazalarda, xiisusen Kristallarda-zonalar-
arasi kecidlards elektron diaqramlarinin qurulusu [2, 11], Kimyeavi
rabitenin tebisti, homin birlssmalarin fiziki-kimyevi xasssleri, on-
larin sintezi goraiti baximindan asasli elmi shomiyyast kosb edir.

Elextron zonalari {igiin Fermi [6, 7] sothine yaxin intervalda
Kulon xassali potensialin (W) Sredinger tonliyinin sadslesmis formasi:

W= 2+ (A + % Jexp(= 7 ) 1)

haradaki, A, R termlari (l-esas Kvant odadleri) elo deyisir ki,
birinci ionlasma potensiali daha derinds olan elextron saviyyslari
licilin tecriibi qiymetlore yaxinlagir.

Elextron diagramlarinin valent seviyyelerinde sixlig1 Ga, In,
S, Se, Te, F,Cl, Br, I kvaziatomlar1 [1, 6, 7] {iclin analizi gésterir
ki, bu atomlarin valent elextronlar: asasen s,;, py, do;, zona saviy-
yolorinda yerlagirlor. Odur ki, elextronlarin p-den d-zonasina xeci-
di onlarin p-zonadan tam xeic¢idi ile, lakin hemin elektronlarin d-
zonada paylanmasi p-elektronlarinin kombins edilmasi tebiatine (In
vo Ga, xalkogenidlor) malik olurlar. Elementin siralarda say1 ade-
di z artdigca s-, d-zonalarina malik kvaziatomlar f{i¢iin onlarin
elextronlar: daha asagi enerjili seviyyslorde sifira yaxin saviyyeye
nisbaten yerlegsmoesine uygun golir [6, 7].

Fermi enerjisinin doyisikliyi xaraxteri yuxarida gosterilan
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elementlorin Kvaziatomlar: iiciin fasilali artimla deyismaesi gosterir
Ki, bu seviyyoye qoder zonalarin dolmasi besit olaraq bir serbest
atom ii¢iin deyil, atomlar ansambli ii¢iin bas verir. Bu xaraxterli
doyismo elextromanfiliye Keskin tesir edir, belo ki, metal atomlar:
iiciin ixkiye vurulmus elexktromonfilik loxallagmis [8] elextronlarin
comine yaxin qiymet verirse, geyri-metallar iiciin bu adod xeskin
farqlenir. Bu netice xalkogenidlerin Kvaziatomlarin uygun valent
saviyyalari ii¢ilin cadval 1-ds ayani olaraq siibut olunur.

Coadval 1
Elextromoanfiliyin elementlorin kvaziatomlar: ii¢iin qiymatlori
Xgv-elektron diagramlarina [2] esasen; Xz-Batsanova [8] gora;
Xs-Sandersona [7] gora

Kvaziatomlar Xkv B Xs JX5 X
Ga 1,5 1,6 2,16 1,859
In 1,5 1,7 1,81 1,754
Tl 1,5 1,4 1,90 1,630
S 2,55 2,6 2,50 2,549
Se 2,55 2,4 2,69 2,540
Te 2,565 2,1 2,24 2,116
(0) 3,00 3,5 3,33 3,413
F 4,00 3,9 3,92 3,909
Cl 3,50 3,1 3,15 3,124
Br 3,06 2,9 2,96 2,929
1 2,50 2,6 2,46 2,529

Valent elextronlar1 s, p, d seviyyelerinde enerjilorini (E,)
atomlarin kvaziatomlari liclin K-kvazi moment (impuls) Kondens-
losmis halda birinci, ixinci ve ii¢iincii Briillion zonalarinda Fermi
soviyyesinde nozoroe alinsa onda elektronlarin enerjiye gore pay-
lanma diaqramini asagidaki tenliye gore hesablamaq olar:

E, = ﬂl])o(k) +ﬂzPl(k) + ﬂst(k) (2)
haradaxi, p,p3,ve p,-Cebisev polinomlari-emsallar1 olub invariant,
xotti vo Kvadratix deyisikliyin uygun giymeatleridir:

Pyy =15 PByy=k=75 Py =k* ~14k +35
Bu gayda ils hesablamalara ssasen alinan naticalere gore qu-
rulan elextron diaqramlarinin E=f(k) [1, 2] analizi esasinda ser-

bast-kvaziatomlar ve birlegsmeds atomlar ii¢iin xasselerin miiqayi-
sasindan (cadval 2) asagidaxi naticalors golirik:

1.Cebisev amsallarina gore qabaqcadan birleasmenin emalagal-
mo, onun torkibi [11] ve fiziki-kimyevi xasselorini prognozlagdir-
magq [3-5] mimxkiinliiyi.

2.Riyazi asililiqla gabagcadan xompyiiter tocriibesi ile fiziki-
Kimyevi xasselorin qiymatlarini, texnoloji amillsrin (t, p, c;) birles-
monin qurulusu ve kvaziatomlarin valent zonalari xaraxterinden
asililigini hesablamagq miimkiinliyii.

Cadval 2-de Cebisev amsallarinin atomlar ii¢iin xalkohalogenidlar-
da (suratds) ve sarbest atomlarda (mexracds) giymeatlari verilmisdir.

17



Cadval 2
Kvaziatomlar iiciin Cebisev amsallar:

Birlosmoe Saviyye ) B, B
InSBr 3Py(S) —0.0438 0.00565 —0.00012
-0.079 0.011 -0.001
4P,(Br) ~0.17154 0.02903 ~0.00586
-0.261 _
4P(Br —0.005
o Br) —0.24231 0.04085 -0.00814
4dy(In) -0.299 0.052 =0.0011
~0.22692 0.04255 —0.01057
InSeBr 3P((Se) -0.17923 0.02976 —0.00570
-0.253 0.043 -0.008
4P,(Br) ~0.17462 0.02958 ~0.00599
4P (Br) -0.261 0.046 —-0.009
~0.23231 0.03936 -0.00794
4d0(In) -0.299 0.052 —0.0011
—-0.2231 0.04162 —-0.01034

Yuxaridaxi1 qaydalara gore hesablanmis sixligin miixtslif xal-
kKogenidlor iiciin giymatleri cedvel 3-de verilmisdir. Bu cedvalde
hesablanmis naticelorle miiqayisesi ii¢liin bezi malum tecriibi qiy-
motlor do verilmisdir.

Coadval 3
Xalkogenidlorin xiisusi ¢okilori
A‘{IIB;/[ D (q~sm_3) A,{”BZI D (q-sm%)
o Tocr. Hesab. b Tocr. Hesab.
Ga,S, 3.750 3.696 In,S, 4.610 4.549
Ga,S, 5.200 4.936 | In,Se, 5.670 5.816
Ga,Te, 5.580 5.418 In,Te, 5.790 6.271
GaS 3.916 4.659 InS 5.189 5.085
GaSe 5.030 5.081 InSe 5.550 5.507
GaTe 5.440 5.233 InTe 6.290 5.599

Eyni isulla xalkogenidlorin fiziki-kimyevi xasseleri hesab-
lanmigdir. Alinmig naticeler |mpn |:

1.9rime temperaturu:

|7, )= 292226 - kx, +1614842kx, —99014kx;, —233,9k,x,, — 28,1k, +7509

2.Xaraxterix Debay temperaturu:

Ty = 43,2k, +5,6k,0, —1270,4k x, +520,7

3.Standart izobarik istilix tutumu:

€ s (%1 ol K): 25,73k, - xy +49.6 -k, - x,) —1004,5 - k,x, —14,89

Verilmis tenliklords x, Cebisev amsallari olub xalkogenidlardas
Kvaziatomlarin uygun energetix soviyyslorde valent elextron-

larinin enerjilorini xarakterizo edir.
Analoji usulla ,wpncm-xalkogenidlerin sixliglarr hesablanmig
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va tocriibi naticalarls miiqayissli serilda codval 4-do verilmisdir.

Cadval 4
ampycyn- tipli xalkogenidlorin bazilorinin sixhglar
A;”B:,:’C:” D (q~sm3) A‘{IIB:':IC:II D(q-srn'})
e Tocr. [9, 10] Hesab e Tacr.[9, 10] Hesab
GaOCl 2.990 3.118 InSCl 3.680 3.724
GaOI 3.160 3.341 InSI 3.980 3.947
GaSF 5.0 5.053 InSeF 5.210 5.347
GaSCl 2.960 3.339 InSeBr 4.950 4.491
GaSBr 3.340 3.419 InTeCl 4.600 4.715
GaSeCl 3.540 4.026 InTeBr 4.450 4.715
GaTeCl 4.190 4.249 InTel 4.920 4.996
GaTeBr 4.170 4.330 | GagS.Cly, 2.520 9.413
GaTel 4.800 4.553 | Ga,S.Bry; 3.200 3.295

Eyni kompiiter tocriibsleri ilo Cebisev amsallari esasinda daha
miirekkab fiziki-kimyevi xasselerin de bu iisulla prognozlasdiril-
masi siibuta yetirilmisdir.

1.Standart ameals golme entropiyasi:

8% CmolK): 45680k, x,, — 2,585,5k, X, —1610,5k, X, + 29,2

2.Standart emoalogalmoe entalpiyasi:
- AH;,S(’C% m): 82393k, x, + 46728k, x, — 231k, x,, —17,7k,x,, +86383k,x, — 73,97

Beloliklo, alinmis neticelerin miiqayiseli analizi neticesinde
bela bir miithiim yexuna golirik ki, bu sinif birlesmslerin sintezi
texnologiyasinda gabaqcadan proqnozlagdirma mslum simmetriya
prinsipinin bir formasinin tetbiqini siibut etmis olur. Bu simmetri-
ya modeli ise proseslorin — birlagmoalorin sintezi, dissosiasiyasinda
qabaqcadan xasselerin teyini, terkibin maqgsadyonlii secimi, fiziki-
Kimyovi xossolorin lazimi istigamaotli se¢cimini miimxkiin edir.

Notico:

Bu qayda ile alinmis naticselarin analizi ve tacriibi malum qiy-
motlarle miiqayiseli analizi gosterir ki, birleasmenin torkibi, sintezi
goraiti, davamliligi, fiziki-kimyevi xasselori modellagsdirme-xompii-
ter tocriibasi iisulu ile gabaqcadan 10-15% xota ile prognozlagdira
bilinar.
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UCCJIEJIOBAHUE ®U3UKO-XUMHUYECKUX CBOMCTB XAJIbKOT'EHU10B
N XAJIBKOTAJIOTEHHUIOB 3JIEMEHTOB IIIA I'PYIIIIBI

C.M.TAUKHEB , AJIMYCTA®AEBA,
3.0 .XAJIMJIOBA, JLILKYJIIMEBA, H.[x.MYCAEBA

PE3IOME

OCHOBHO 3aja4yeii ABJSCTCSA MCCICI0BaHNE (PU3UKO-XUMHUCCKUX CBOWCTB COEC-

o ANIRQVI Il VI ~VII
maHeHnit Ap By, u Ay By Cg M B3auMOCBS3b MX C OICKTPOHHBIMH JMarpamm-

MaMH, TO €CThb B3aHMHOTO M3MEHEHHUS! CBOMCTB OT SHEPIHMM BAJICHTHBIX JJIEKTPOHOB,
COCTaBJIAIOLINX YKa3aHHBIE COCANHEHHU KBa3MaTOMOB, B 3aBUCHUMOCTH OT MX Pacloiio-
JKEHHS B MEPUOANYECKOMN CHCTEME 3JIEMEHTOB, a TakXKe NMPHUBE/IeHHE TaHHOH 3aBUCHMO-
CTH K (DYHKIIMOHAIEHON 3aBUCUMOCTH.

THE RESEARCH OF PHISICO-CHEMICAL PROPERTIES
ELEMENTS OF THE IITA QROUP

S.M.QADJIYEV, A.L.MUSTAFAYEVA,
E.F.KHALILOVA, L.P.QULIYEVA, N.CMUSAYEVA

SUMMARY

The primary goal is research of physics-chemical properties of connections and
their interrelation with electronic diagrams, that is mutual change of properties from
energy valent electron's components the specified connections kvaziatoms depending on
their arrangement in periodic system of elements, and also reduction of the given de-
pendence functional dependence.
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	Бу истигамятин инкишафы тяклиф олунан [1, 6] моделин квази атом ларын конденсляшмиш фазаларда, хцсусян кристалларда-зоналар арасы кечидлярдя електрон диаграмларынын гурулушу [2, 11], кимйяви рабитянин тябияти, щямин бирляшмялярин физики-кимйяви хассяляри, он ларын синтези шяраити бахымындан ясаслы елми ящямиййят кясб едир. 
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